
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070721\
  Data File : VY005366.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2021  15:40
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VIBLK
  Misc      : 5.07G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY005366.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.253   227  235  246 rVB2   10285     24815   1.60%   0.267%
  2   4.222   380  394  410 rBV2    8290     29466   1.90%   0.317%
  3   4.722   461  476  495 rBV3   22821     86577   5.59%   0.932%
  4   4.936   502  511  527 rVB2    4289     16813   1.08%   0.181%
  5   5.753   633  645  659 rBV2    5975     17826   1.15%   0.192%
 
  6   7.008   836  851  883 rBV    34031    207551  13.39%   2.235%
  7   7.722   958  968  974 rBV   159878    380102  24.53%   4.093%
  8   7.795   974  980  992 rVB   269613    610217  39.37%   6.571%
  9   8.124  1022 1034 1052 rVB2  316908   1036073  66.85%  11.157%
 10   8.691  1119 1127 1141 rBV   414071    801147  51.69%   8.627%
 
 11   9.587  1265 1274 1286 rBV2    8693     24288   1.57%   0.262%
 12  10.185  1364 1372 1379 rBV   666510   1141975  73.69%  12.297%
 13  10.581  1429 1437 1445 rBV   256820    457796  29.54%   4.930%
 14  10.953  1492 1498 1509 rBV    81945    168014  10.84%   1.809%
 15  11.044  1509 1513 1521 rVB3   11297     21111   1.36%   0.227%
 
 16  11.319  1552 1558 1567 rVB   156622    267543  17.26%   2.881%
 17  11.495  1579 1587 1598 rBV   641635   1058745  68.31%  11.401%
 18  11.709  1614 1622 1629 rBV3   11442     22422   1.45%   0.241%
 19  12.489  1741 1750 1760 rBV2  866019   1549801 100.00%  16.689%
 20  12.843  1799 1808 1814 rBV2   29271     62299   4.02%   0.671%
 
 21  13.068  1838 1845 1851 rVB3   15602     27416   1.77%   0.295%
 22  13.184  1859 1864 1870 rVB    30454     48590   3.14%   0.523%
 23  13.428  1894 1904 1910 rBV   732732   1120886  72.32%  12.070%
 24  13.971  1986 1993 2003 rVB2   41777     74158   4.79%   0.799%
 25  15.318  2209 2214 2221 rVB    19643     30895   1.99%   0.333%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     9286526
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070721\
  Data File : VY005366.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2021  15:40
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VIBLK
  Misc      : 5.07G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070721\
  Data File : VY005366.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2021  15:40
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VIBLK
  Misc      : 5.07G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown10.953                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.953    7.93 ug/l       168014   Chlorobenzene‐d5           11.495

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenecarboximidoyl chloride, N... 185 C8H8ClNO2      1000362‐64‐9 28
 2 4‐Ethylbenzoic acid, ethyl ester    178 C11H14O2       036207‐13‐3 23
 3 5‐Methylthieno[3,2‐b]pyridine       149 C8H7NS         001759‐29‐1 23
 4 Benzene, 1,4‐dipropyl‐              162 C12H18         004815‐57‐0 17
 5 4‐(Methylthio)benzonitrile          149 C8H7NS         021382‐98‐9 17
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Abundance #43790: 4-Ethylbenzoic acid, ethyl ester
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Abundance #23567: 5-Methylthieno[3,2-b]pyridine
149.0

96.063.0

11.00

m/z 149.00  100.00%

11.00

m/z 133.00   81.03%

11.00

m/z  75.00   16.52%

11.00

m/z 150.05   13.70%

11.00

m/z  67.00   11.49%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY070721\
  Data File : VY005366.D                                          
  Acq On    : 07 Jul 2021  15:40
  Operator  : SY/MD
  Sample    : VIBLK
  Misc      : 5.07G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y062221S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown10.953       10.953     7.9  ug/l   168014   3  11.495 1058750  50.0
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